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INGENIERIA QUIMICA 
Un Modelo de Simulación 
de Sistemas Multirreactivos 
En el presente trabajo se llama la atención sobre la 
necesidad de desarrollar modelos matemáticos que permi-
tan predecir el comportamiento. mediante simulación de 
sistemas multirreactivos. Se plantea entonces. la primor-
dial intervención de la Investigación de Operaciones. para la 
solución del problema expuesto. 
Esta presentación comienza con una introducción al 
problema. luego se comentan algunas generalidades de las 
reacciones qulmicas. en forma sencilla. en seguida se 
formula y explica el modelo generado junto con una 
secuencia de resolución propuesta y se menciona la 
generación de un programa de computador. para plasmar el 
modelo. Finalmente. se dan las conclusiones más impor-
tantes del trabajo. asl como dos apéndices donde se 
ilustran. tanto la autodocumentación. como una corrida del 
programa elaborado. 
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Una de las grandes industrias del mundo actual la 
constituye aquella que se dedica a la transforma-
ción de materiales básicos en productos que 
revierten en un mejorestar de la especie humana. 
empleando para ello las reacciones químicas. 
Tales reacciones químicas. suceden cuando se 
ponen. en contacto especies químicas que se 
pueden transformar espontáneamente. si las con-
diciones les favorecen. hasta aproximarse a la 
condición de equilibrio. donde su contenido ener-
gético merodea el valor mínimo. 
El grado de transformación de unas especies en 
otras se puede cuantificar mediante modelos 
cinéticos. donde se estima un perfil de composi-
ciones en func ión del tiempo. o mediante modelos 
termodinámicos. por medio de los cuales se estima 
un perfil de composiciones en función de la 
distancia al punto de equilibrio . 
La solución numérica de los modelos menciona-
dos permite predecir los valores de las variables 
inmersas en la problemática de la transformación . 
facilitando enormemente la digestión y opt imiza-
ción de los procesos químicos. tanto existentes 
como en vías de diseño. En los procesos existentes 
se puede simular la transformación real . mediante 
la solución del modelo. conociendo así las res-
puestas más probables. después de diversas 
perturbaciones de las variables controlables. 
mientras que en el diseño de procesos la simula-
ción se convierte en la mejor herramienta para 
escoger los valores de las variables controlables de 
modo que tal proceso tenga el perfil deseado . 
Corresponde aquí enfatizar la necesidad de la 
presencia de la investigación de operaciones. para 
contribuir al logro de soluciones del problema 
planteado . De tal suerte que en este trabajo se 
aborda la labor de formular un modelo de simula-
ción de transformaciones químicas. con el cual se 
pueden predecir valores de variables referentes al 
proceso; así como la de indicar un esquema de 
resolución . que se caracteriza por su tendencia a 
ser programado en máquinas computadoras . Los 
resultados del programa confeccionado. se ilus-
tran en dos apéndices . 
• GENERALIDADES DE LAS REACCIONES 
QUIMICAS 
El campo de las reacciones químicas es ampl ia-
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mente útil para aquellas industrias que se dedican 
a la transformación de materialés básicos en 
productos de mayor valor. llevando a cabo una o 
varias etapas de tales reacciones químicas. 
Las reacciones químicas se suceden cuando se 
ponen en contacto diversas especies químicas. 
que al reordenarse molecularmente pueden llegar 
a una configuración más estable . 
Cuando las especies químicas que se quieren 
transformar se llevan a la etapa de reacción (o de 
reordenación molecular). necesitan un estímulo 
para iniciar el proceso de transformación . Una vez 
ini'ciado éste. la rapidez del cambio es tanto mayor 
cuanto más fuerte es el estímulo que induce el 
cambio; pero tal rapidez va decreciendo en el 
tiempo. en la medida en la que las especies 
químicas posean menor energía y por tanto. menor 
potencial para inducir el cambio. 
Tipos de especies qufmicas 
Cuando se lleva a cabo una etapa de transforma-
ción se pueden identificar las diferentes especies 
químicas que intervienen en ella . bien sea como 
reactivos. como productos o como inertes . Se 
conocen como reactivos aquellas especies que 
van disminuyendo su cantidad; como productos. 
aquellas que van aumentando su cantidad; y como 
inertes. aquellas que mantienen consta nte su 
cantidad durante toda la transformación . 
Expresión de cada reacción qufmica 
Por med io de los cambios llevados a cabo y de la 
identif icac ión de las especies químicas que parti-
cipan en la transformación. se pueden relacionar 
las d iferentes especies; mediante ecuaciones que 
indican la proporción entre las cantidades de unas 
u otras especies que se consumen y la proporción 
entre otra u otras especies que se forman. Estas 
ecuaciones representan físicamente a las diferen-
tes reacc iones químicas que se llevan a cabo 
durante la transformación molecular. a razón de 
una ecuación por cada reacción química . 
Modelos de análisis 
Una vez definido el conjunto de reacciones quími-
c as que se llevan a cabo en una transformación. 
para estud iar las variables que allí se entrelazan se 
puede abordar el tema . bien sea desde el punto de 
v ista cinét ico. o bien desde el termod inámico. 
En lo referente al aspecto cinético. se evalúa la 
composición del sistema reactivo en un tiempo 
determinado. sin tener en c uenta el grado de 
desequilibrio. Además se puede evaluar el tiempo 
necesar io para alcanzar algún valor de composi-
ción. incluso la que se tenga en la condición de 
equil ibrio. En otras palabras. se puede determinar 
el comportamiento de la velocidad de transforma-
c ión en el tiempo. o estimar el perfil de composi-
ciones del sistema reactivo como función del 
tiempo . 
Desde el punto de vista termodinámico. se evalúa 
la composición del sistema reactivo en un instante 
dado. sin tener en cuenta el tiempo transcurrido ni 
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la velocidad a la que sucedió el cambio . Termodi-
námicamente se puede establecer la composición 
del sistema reactivo para algún grado de desequili-
brio e. incluso. para la condición de equilibrio. 
independiente del tiempo y de la velocidad del 
cambio ; así. se puede estimar un perfil de compo-
siciones del sistema reactivo como función de la 
distancia a la condición de equilibrio; o como 
función del .grado de desequilibrio en el que se 
encuentra el sistema en cada instante. 
Coeficientes estequiométricos 
Identificada la r'elación existente entre las cantida-
des formadas y desaparecidas . de cada especie 
química con las otras por medio de ecuaciones. los 
coeficientes que afectan a cada especie química se 
denominan coeficientes estequiométricos y con 
ellos se pueden definir los números estequiométri-
coso que tienen el mismo valor de los coeficientes 
mencionados y la siguiente convención de signos: 
Positivos. para los componentes que sean produc-
tos de la reacción ; negativos. para los componen-
tes que 'sean reactivos de reacción ; y nulos. para 
los componentes que sean inertes en la reacción . 
Para el caso de un sistema multirreactivo. donde se 
lleven a cabo varias reacciones químicas simultá-
neamente. el conjunto de ecuaciones que se 
desprende es el siguiente: 
o 
donde: 
A ,(i = 1. 2 ... , c). representa a cada componente, 
o especie química . 
CXj ,(j = 1.2 .... . m ; i = 1,2, .. , c) es el número 
estequiométrico del componente A , en la j a 
reacción . 
Variable de conversión 
Para conocer la cantidad que aparece o desapare-
ce de cada componente es necesario determinar la 
converSión, el progreso o el grado de extensión de 
cada reacción química. La variable de conversión 
es la que ind ica el grado de reordenamiento 
molecular o de transformación de unas especies 
químicas en otras . El valor que toma la conversión 
nunca puede exceder al que corresponde a la 
condición de equilibrio bajo condiciones de trans-
formación espontánea; es decir, descendiendo 
hacia configuraciones más desordenadas. con 
menor contenido energético . De otra parte. en el 
caso de sistemas multirreactivos se debe tener 
para cada reacción química linealmente indepen-
diente. una variable de conversión asociada . 
FORMULACION DE UN MODELO DE 
SIMULACION 
La idea de formular un modelo. tiene el propósito 
de integrar un co njunto de ecuaciones para 
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representar la transformación química. Con tal 
conjunto de ecuaciones. la manera de simular al 
sistema multirreactivo consiste en resolver el 
modelo matemático que representa el comporta-
miento de tales sistemas. dados los valores de 
algunas de las variables del modelo . 
Puesto que la simulación que se quiere tener exige 
el conocimiento de los valores de las variables que 
intervienen en la transformación. como función del 
progreso hacia la condición de equilibrio. es 
necesario pensar en una solución iterativa del 
modelo . 
La primera resolución. debe tomar como variables 
de entrada las que entrega el usuario del modelo; la 
segunda . aquellas que produce la primera resolu-
ción y así sucesivamente. La manera de terminar la 
simulación debe obedecer a la satisfacción de 
alguna condición. por ejemplo: cercanía a la 
condición de equilibrio o número excesivo de 
resoluciones . 
Dentro del modelo se debe cuantificar el valor del 
cambio en cada iteración o paso de conversión. 
que es función de la posición energética del 
sistema reactivo. Conocido el valor del estímulo se 
puede desplazar cada una de las reacciones 
identificadas para avanzar hacia la condición de 
equilibrio. 
El desarrollo del modelo se hace con base en las 
expresiones más representativas para cada eva-
luación. junto con la secuencia lógica de resolu-
ción de variables. Tal desarrollo se lleva a cabo 
mediante diagramas de bloques donde se estable-
cen ecuaciones y variables por despejar. en la 
secuencia exigida para evitar indeterminaciones. 
El modelo de simulación que se formula y la forma 
de resolución están encaminados a la programa-
ción en máquinas computadoras debido a la 
extensión y complejidad de los cálculos cuando se 
aplica a sistemas de tres o más reacciones 
químicas. Veámoslo a continuación. con la ayuda 
de un diagrama de bloques . 
Diagrama de bloques 
La versión del modelo se presenta con la secuencia 
de resolución en el diagrama de bloques 0-1 . Así 
se quiere sintetizar un conjunto de operaciones 
afines dentro de un bloque para facilitar su 
visualización y análisis. a la vez que se establecen 
los lazos que existen entre los diferentes bloques y 
la necesidad de unos respecto de otros. para dar 
una secuencia lógica de ellos . 
Operaciones en el modelo 
Tomando como referencia el diagrama 0-1. se 
explican las operaciones o bloques de ecuaciones 
que intervienen en el modelo. Ellas son: 
OP1 - Contador para controlar el número de veces 
que se ejecuta un paso de conversión en todas y 
cada una de las reacciones que posean compo-
nentes suficientes para que se sucedan . Este 
número de pasos de conversión se puede predefi-
nir para que no exceda un valor caprichoso (de 
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veinte o más pasos de conversión). ni llegue a ser 
mínimo (uno o dos pasos de conversión) . 
OP2 - Contador para recorrer todas las reacciones 
del sistema simulado cada vez que el contador OP1 
incremente su valor en uno. Su valor indica el 
número de la reacción que se está sucediendo o 
modificando. 
OP3 - Es una sucesión de comparaciones en 
donde se examina si hay reactivos para la reacción 
indicada por el contador OP2. La forma de realizar 
el examen es mediante los números de moles 
presentes de cada componente. mediante compa-
ración con cero. siempre y cuando sus números 
estequiométricos. para la reacción en cuestión. 
sean negativos. 
OP4 - Es otra sucesión de comparaciones donde 
se examina si hay productos de la reacción 
indicada para el contador OP2 . Como en la 
operación anteri·or. se comparan los números de 
moles presentes de cada componente con cero. 
pero en este caso cuando los números estequio-
métricos para la reacción indicada. sean positivos . 
OP5 - Se toma la conversión esperada con el valor 
predeterminado para el límite de conversión. con 
signo negativo. La razón primordial. estriba en el 
cálculo de la función de la variable impulsora. ya 
que su valor tendería a menos infinito. a causa de la 
ausencia de reactivos. 
OP6 - Se toma la conversión esperada con el valor 
predeterminado para el límite de conversión. pero 
con signo positivo. Como en la operación anterior. si 
la conversión se calculara como función de la 
variable impulsora. su valor tiende a infinito. por la 
ausencia de productos . 
OP7 - Comparador que indica si se está modifican-
do por primera vez alguna reacción . El propósito 
es omitir las operaciones OP8 y OP9 (que solo se 
necesitan para la primera modificación de compo -
sición). cuando se estén llevando a cabo modifica-
ciones posteriores. 
OP8 - Es un conjunto de cálculos. por medio de 
ecuaciones que vinculan ·Ia composición de cada 
componente. los coeficientes de fugacidad y de 
actividad y su función misma de actividad. Para la 
evaluación de los coeficientes de fugacidad se 
puede tomar la expresión que se deriva partiendo 
de coeficientes viriales; mientras que para evaluar 
los coeficientes de actividad. se pueden tomar 
expresiones variadas como la de Van Laar. la de 
Wilson o la Uniquac. por ejemplo. 
OP9 - Consiste en calcular el valor de la relación de 
actividades. para la reacción en estudio. en el 
instante en el que se desea conocer el estímuloyel 
correspondiente grado de desequilibrio . 
OP10 - Es el cálculo de la variable impulsora y de 
su logaritmo. para la reacción en cuestión. La 
variable impulsora es la que indica el grado de 
desequilibrio de la reacción a la vez que permite 
cuantificar el estímulo energético que posee tal 
reacción. Su evaluación se hace relacionando la 
constante de equilibrio con la relación de activida -
des de cada reacción . 
OP11 - Constituye el cálculo de la conversión 
esperada para la reacción que se quiere modificar. 
El cálculo se realiza con una expresión funcional 
entre la variable impulsora y la mencionada 
conversión . En el cálculo se debe asegurar que la 
variable conversión quede confinada dentro del 
intervalo previsto: -100% a 100%. 
OP12 - Este acotadbr impide que la conversión de 
la reacción en estudio tome valores por fuera del 
intervalo que define el límite de conversión . La 
razón primordial para que exista esta cota es la de 
asegurar que el número de pasos de conversión no 
sea extremadamente pequeño; ya que tanto con 
veinte o más pasos. como con uno o dos se 
estarían haciendo simulaciones caprichosas e 
imprácticas. 
OP13 - Es otra sucesión de comparaciones donde 
se busca el componente limitante de la reacción. 
Las comparaciones se establecen entre las relacio-
nes de los números de moles de los componentes y 
sus números estequiométricos de reactivos. cuan-
do la conversión es positiva . y de productos 
cuando la conversión es negativa . 
La presencia de esta operación en el modelo es 
valiosa porque hace que la conversión se dé en 
términos del componente límite e impide que 
alguno de ellos se agote. incurriéndose aún en 
números de moles negativos . También es impor-
tante ver que el componente límite es uno de los 
productos. cuando la conversión es negativa . ya 
que el sentido de la reacción se invierte y los 
productos de la misma se constituyen en reactivos . 
Así. la búsqueda del componente límite. sea 
reactivo o producto. permite controlar cada paso 
de conversión . para la reacción en cuestión. 
porque admite la presencia de todo componente. 
aur.l a nivel de trazas . 
OP14 - Se lleva la conversión esperada para la 
reacción que se quiere modificar. desde la magni-
tud porcentual hasta la que está en términos del 
componente límite . Es decir. que la conversión 
queda ahora expre3ada en moles del componente 
límite. que deben transformarse hasta productos SI 
el componente límite es un reactivo. o hasta 
reactivos si es un producto. 
OP15 - En esta operación se llevan a cabo varios 
cálculos para cada componente del sistema con el 
fin de tener los valores de las diferentes propieda-
des. luego del paso de conversión . Prácticamente 
aquí es donde se produce el traslado del estado del 
sistema que se esté simulando. ya que se están 
modificando (en forma discreta) las propiedades 
de cada componente como función del estímulo 
que indujo el cambio . 
El nuevo valor del número de moles de cada 
componente se conoce de la relación funcional 
existente entre el número inicial de moles y la 
conversión esperada . En este nuevo estado del 
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sistema es conveniente evaluar el contenido ener-
gético para tenerlo como punto de referencia . ya 
que tal contenido energético debe ser contlnu.a-
mente menor al llevar a cabo pasos de co nverslon 
hacia la condición de equilibrio. 
OP16 - Aquí se recalculan todas las relaciones de 
actividades y las variables impulsoras para compa-
rarlas poster iormente en la operación OP1 7 . Es 
necesario efe<;tuar esta operación porque luego de 
modificar la última reacción. en un paso de 
conversión . todas las demás reacciones t ienen un 
grado de desequilibrio diferente al que tenían 
cuando se modificaron . 
Más claramente se puede ilustrar este ejemplo : se 
modifica la primera reacción de un conjunto de 
tres. encontrando nuevos valores para las propie-
dades de cada componente; así. tanto la relación 
de actividades como la variable impulsora de tal 
reacción son actuales. Luego se modifica la 
segunda reacción y los nuevos va lores de las 
propieades de cada componente. SI bien satisfa-
cen la relación de actividades y la variable Impulso-
ra de la segunda reacción . ya no son actuales para 
la relación de actividades ni para la variable 
impulsora de la primera reacción . 
En forma análoga se modifica la te rcera y última 
reacción con lo cual se alteran los valores de las 
propiedades de los componentes. ocasionando 
una variación en las relaciones de actividades y en 
las variables impulsoras de la primera y de la 
segunda reaccion es. aunque se satisfagan estas 
variables para la tercera y últ ima rea cci ón . Por 
tanto. es fundamental recalcular cada uno de estos 
valores. para que sean representativos de una 
situa ción actual. 
OP17 - Es un co mparador que permite exam inar el 
tamaño de cada variable impulsora para conocer la 
magnitud del próximo cambio esperado. Si el 
cambio esperado es muy pequeño macroscóp i-
ca mente. se puede cons iderar que el sistema 
alcanzó el equilibrio; pero si al contrario. es todavía 
apreciable. se puede proceder a un nuevo paso de 
conversión para todas las reacciones . 
El tamaño de la variable impulsora se cons idera 
pequeño o apreciable. a criterio propio . Sin 
embrgo. como una pauta se puede considerar 
pequeño cuando la disminución causada en la 
energía libre de Gibbs por el paso de conversión 
sea del orden de uno por millón ; .y aprec iable . 
cuando la conversión esperada sea del orden de l 
límite de conversión . 
En esta ope rac ión. se dan las siguientes opciones: 
la terminación de los pasos de conversión. porque 
el tamaño de las variables impulsoras sea peque-
ño. Tar:nbién la terminación. porque el número de 
pasos sea alto. aunque el tamaño de las variables 
impulsoras sea apreciable . De otra parte. la 
continuación de los pasos de conversión . porque 
su número sea pequeño y el tamaño de las 
variables impulsoras sea alto . 
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Nuevamente. el número de pasos de conversión se 
cons idera alto a criterio propio. Para este trabajo pe 
ha considerado que alto es del orden de veinte o 
más y se controla en la operación OP1. 
Puntos de salida 
Como puntos de salida del modelo se consideran 
aquellas interfases en donde se debe abandonar la 
resolución . Tal terminación puede obedecer a 
diferentes condic iones. que bien se cumplen o 
bien se dejan de cumplir . Tales puntos son : 
Por falta de componentes. cuando los datos dados 
pa ra la resolución del modelo son incompletos en 
lo referente a número de moles de los componen -
tes; es decir. se han omitido los componentes 
necesarios para que por lo menos suceda o avance 
un.a de las reacciones involucradas. Durante el 
cálculo se detecta la no existencia del número 
mínimo de componentes que permiten llevar a 
cabo reacción alguna . si las operaciones OP3 y 
OP4 tienen respuesta negativa y consecutiva . por 
tantas veces como reacciones químicas haya. 
controlado este número con el contador de la 
operación OP2 . Esta terminación se da como 
anormal. 
Otro tipo de terminación se logra cuando el 
tamaño de las variables impulsoras es lo suficien -
temente pequeño. tipo que se presenta luego de la 
operación OPl 7. Esta terminación. que se consi-
dera como normal. se maneja a criterio propio y no 
necesar iamente se deben cumplir los pasos de 
conversión que se desean tener . 
Un tercer punto de term inac ión lo constituye la 
satisfacción del número de pasos de conversión 
previsto. term inac ión que se da como normal. y 
desde luego. a criterio propio . Esta terminación se 
puede lograr. aunque el tamaño deseado de las 
variables impulsoras no se alcance. pero no se 
cont inúa la resolución porque se considera un pro-
cedimiento altamente exhaustivo . 
CONFECCION DE UN PROGRAMA DE 
COMPUTADOR 
Una vez formulado y probado el modelo de 
simulación se plasma en un programa de compu-
tador (en lenguaje PL/ l ) y se estructura dentro de 
un sistema llamado ALETHIA. sistema que se 
encuentra actualmente cargado en una de las 
librerías del centro de cómputo de la Un iversidad 
Nacional de Colombia . El sistema generado tiene 
una subrutina de presentación . a manera de 
autodocumentación para que el usuario que lo 
llame a ejec uc ió n conozca dentro de los l istados 
los siguien tes aspectos: 
Qué hace el sistema 
Qué información necesita para operar 
Qué validació n de datos de entrada hace 
Qué tipos de mensajes emite 
Qué información entrega al inicia r la operación 
Qué información entrega luego de cada modifi -
cación y 
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- Qué información entrega al terminar la opera-
ción . 
ALETHIA t iene una estructura jerárquica. que se 
caracteriza por poseer un módulo de mando. dos 
módulos de iniciación. tres módulos de proceso. 
diez y nueve subrutinas de cálculo y doce subruti-
nas de impresión . Con esta jerarquización e 
independización de módulos se pretende facilitar 
su comprensión. uso y,mantenimiento. 
Cabe resaltar aquí la importancia del sistema 
ALETHIA. tanto en el c·ampo didáctico como en 
el industrial. porque es una herramienta que ayuda 
al conocimiento de la dinámica de diversísimos 
procesos. bien sea para el estudio de las respues-
tas más probables a diferentes estímulos. o para la 
predicción de valores de variables en la síntesis de 
posibles procesos. 
Para ilustrar algunas características del sistema 
ALETHIA. en los apéndices A-l y A-2 . que se 
encuentran al final de este trabajo. se pueden 
observar la autopresentación y una corrida de 
prueba . Debido a la extensión de los listados. en el 
apéndice A-2 solo se colocan las respuestas de la 
simulación del primero y del décimo octavo y 
último pasos de conversión . 
CONCLUSIONES 
• Es muy importante desarrollar modelos que 
representen. lo más cercanamente posible. 
sistemas multirreactivos . Con la identificación 
de las variables. su organización mediante 
ecuaciones y el establecimiento de una se-
cuencia lógica de resolución se está favore-
c iendo la digestión racional del comportamien-
to de d ichos sistemas multirreactivos. 
• El desarrollo de modelos como el presentado 
se puede enmarcar dentro de la aplicación de 
la Investigación de. Operaciones en el campo 
de las reacciones químicas. donde se acondi-
cionan la presentación de la información 
pertinente. para darle un tratamiento matemá-
tico adecuado. 
• El modelo que se desarrolla. junto con la 
secuencia de solución presentada y !os contro-
les de rigor en cada caso. constituyen un 
aporte para el estudio sistemático de los 
métodos donde se lleven a cabo varias trans-
formaciones químicas simultáneamente. En el 
mencionado modelo se consideran profunda-
mente los conceptos de discreción de la 
transformación. teniendo en cuenta la proble-
mática quím ica y su tratamiento matemático. 
• El modelo presentado. después de probado. se 
programa en lenguaje PL/ l y se estruct.ura 
dentro de un sistema de simulac ión ALETHIA. 
que se encuentra disponible en el centro de de 
cómputo de la Universidad Nacional de Colom -
bia . Para ilustrar sus respuestas. se tienen dos 
apéndices con parte de los listados correspon -




(LISTADO DE AUTODOCUMENTACION) 
ALETHIA 
Al :: T~H' E'> UN SISTFMA QUE SIMULA TR ... NSFORMACIONES aUIMICAS. Ll.EVADAS A CARO EN UN REACTOR 
~1/lST, LU: r; "n A LA VeCI N DAO OF. LA CONDICION DE EOUILIRRIO EST4FILEC1D .... LAS TRANSFORM"CIONES 
SHIlIL"O"S, Sr: IIFALIZAN EN FASF. C"'SEOS". "PRESION y TEMPERATUR" CONSTANTES. 
PARA INICI"R LA OPERACION. EL SISTE~" NECESITA INFOR"'ACION SOBRE: 
NI/'~'O(ln DE F.SPF.Clr:S aUIMICAS INOEPf:NOIENTES 
~nESION D~L SISTEMA MULTIREACTIVO lEN PASCALESI 
lF.'1P"~ATtHl" OEL SISTEMA MIJLTlr~EACTIVO (E'I GRAnOS KELVINI 
Nlnt::llr¡ DE · qEACCIONES OUP4ICAS INDF.Pr.NDIEi'lTES 
'~Infnll INICI"L DF. IoIOLFS DE CA04 COMPONENTE 
pn~SIU~ CRITICA DE CAnA COMPONENTE (EN PASCALES) 
TF.~nEH "'TUAA CRITICA DF C"OA COMPONENTE (EN GRADOS KELVIN) 
F~CTn~ DE CO'lPRFSIAILIDAD CRITICO DE CADA COMPONENTE 
F~(Tn(l /lCENTRICO DE CAOA COM~ONENTE 
Pl ql(,I~ LI IJJlF. MOLAR DE CADA CO'4PONENTF. A CONDICIOt~ES DEL SISTEMA lEN JULIOS POR MOL) 
Fllr;A(IOAI) DE C~I)~ COMPOl\'ENTE EN EL ESTADO DE REFERENCIA ( EN PASCALES) 
N"'~ I: Hn F5TEOlJlOt~ETRICn DE CADA CO,",PONENTE EN CADA REACCION 
n"~AMf T~n DE INTF.RACCION DE CADA PAR PARA LA ECUACION DE WILSON (EN JULIOS POR ~OL) 
V"LOIIF 5 A crHTERIO PROPIO PARA LAS VARIABLES NI. EP. ATENUA, PLC y LC. 
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CUo\"l~ O E L USUARIO ENTnEGo\ VALcnES PARo\ L"'S VARIAl3LES NI. EP. ATENU .... PLC y LC. 
EL SI STF:'U VIIL 1 O ... ESTOS OATOS PARA VERI F I CAR aUE ESTEN OENTRO DEL INTERVALO 
PRFVIST O . FN CASU DE I\NO~ALIA. I~~RIME UN MENSAJE ACLARATORIO Y ASIGNA UN VALOR. 
0\ CC'ITINdIlCION SE ILUSTRAN LO!) INTF.RVALOS PIIEVISTOS PARA TALES VARIARLES 
Y F:L VALOR ASIGNo\OO POR EL SISTEMA. CUANOO DETECTA VALORES INVALIDas. 












CUAtmn F:L SISTF.~A E~PIEZA LA OPER6,CIO"l, ENTRF.GA INFOIlMACION SOBRE: 
'j l , ' ~ cna DE IlF.ACClnNES aUI'IICAS EN COMPETENCIA 
"I I J'·1E1l1) OE F. SPECIF:S 01)1"'ICA5 INOEPE::NDIENTF.S 
" nf.<;lrJN nEL SISTE"A ,",ULTlnF.o\CTlvn (roN PASCALE::S' 
TF'·'PFRIITlJll' DEL SISTE'U, .... ULTIIlEACTIVa (EN GnADOS KELVIN' 
PH~SlnN CRITICo\ DE CAOA COMPONENTE (FN PASCALESI 
Tr~J"'rll~TI)IlI\ CRITICA DE CAOA CO'~PGNENTE (EN GRADOS KELVIN' 
V r¡LlJl ' [~1 CRITICO OE CA04 COMPONENTE (EN METROS CUlllcas POR MOL' 
F~(flHl O F. CO""IlESIAILIOAD CRITICO OE CADA COMPONE~HE 





VnL l Jl~FN '~aLAIl DE CADA COMPONENTE A CONDICIONES DEL SISTEMA (EN METROS CUBIcas POR MOL' 
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INGENIERIA QUIMICA 
PI",PG 1" L IIHIE I~OLAR OE CADA CO'" PONENTE A CONO IC IONE S DEL SI STEMA (EN JIA..IOS PRO MOL' 
FII,";ACIOl\O DE CAOA COMPONENTE F.N EI_ ESTADO OE REFERENCIA CEN PASCALES' 
Sr~UNDn Co~rICIENTE VIRIAL OE CADA PAR DE COMPONENTES lEN METROS CUBICOS POR MOL' 
P~RAM[Tnn nE INTEnACCION DE CAOA PAR PARA LA ECUACION DE WILSON (EN JULIOS POR MOL' 
NI''4F/111 E STFQIJIO'IE:TRICO OE e"')A COMPONENTE EN CADA REACC ION 
C'lNSTI\'Hl: Ol: eOUILIBRIO DE CADA REACCION 
NlI'4 r: IH] INICIAL DE MOLES DE CADA COW'ONENTE 
C l lH'U'~ ICII)N I'HCIAL DF CAOA CO'4PONE~nE 
Cf1I:FIClENTF. O FIJGACIOAO INICIAL OE CADA COMPONENT!! 
C~~f-ICIFNTE 01" ACTIVIDAD INICIAL OE CADA COMPONENTE 
"CT!V' ~} " , l INICIAL DE CADA CO"4PONENTE 
F " Fnr.rll LlnllE 'mLAR PARCIAL INICIAl. DE CADA COMPONENTE (EN JULIOS POR MOL. 
"'N"'~G'A LlA'lF TOTAL INICIAL DEL SISTEMA (EN JULIOS. 
CUANJn FL 5ISTF"''' VA OPF.RANDO. UNA VEZ MODIFICADA LA COMPOSICION y EL CONTENIDO DE 
ENEN~ IA DEL SISTE~A MULTIREACTIVO. POR LA CONVERSION DE UNA REAeCION QUIMleA, 
ENTPEr." I~Fap ... ACION 50URE: 
N \ "~ E 40 OC LA REACCICN ,",DDIFICAOA '( POR QUE VEZ 
GqAfln or CONVERSIUN 
co ... nOtIFNTE LI '~I TE 
Pf-LACION DE ACTIVIOAOES 
C O NSTANTE UE EOUILIBMIO 
V'QI~HLF IMnULsoqA 
t¡I"lr r¡u DE '~IJ LCS nE CAOA COt~PI)NENTE 
Cl' I '~1J SI e 1 U ~ DE CALlA COMPONE NT lO 
CIIE FIClJ71'-/TE O FlJG"CIDAO nE CAOA CO'>\PONENTE 
cnEFIUFrlTE nr: ACTIVIU'\O DE CADA COt~PONENTE 
ACTIVloAO DE C"D" ceMPDNCNTE 
ENF~G,A LIAnc ~OL"R PARCIAL DE CADA COMPONENTE (EN JULIOS POR MOL' 
FNFHGIA LI~"E TOTAL DEL SISTE4A (EN JULIOS' 
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CUANO~ FL SI~T E MA DfTECT4 F4LTA DE COMPONENT~S. IMPRIME ESTE MENSAJE: 
F.C;T~ Prln:;RAMA TER ... INA. POROUE NO ~"y EL. NU"'lmO 1141Nl1040 ol! eSPECies 
OlJI'Hr:AS. I')UE PERMITAN LLEVAR A CADO REACCION .\LGUNA 
CUAN)n FL SI5Tr:~4 EFF.CTUE LAS MOOIF ICACIONES DE COMPOSICION PE'O IDAS. 
SIN ~LC~ N ZAR LA vECINDAD A L.\ CCNDICION DE EQUILIORIO ESTABLECIDA. 
ro;rr- p'w r, JU'U TFRMI"A. PORQUE SE HAN RE ..... IZAOO (NI) MODIFICACIONES DE 
~n ~pnS lrION A CADA UNA DE LAS REACCIONES OUIMICAS. SIN ALCANZAR LA 
vFC I ~,r)AO /l E LA CONDICION DE EI')lJILIARIO ESTABLECIDA 
SE SUG IE RE AU '~ENTAR EL VALnR OEL. NU'~ERO DE MODIFICACIONES. 
y/o AU~E NrA~ E L TAMANO DE LA vECINDAD OE LA CONOICION DE EQUILIBRIO. 
'::UAN')O EL SI STF~'A TERMI NA NCR/OIAL LA OPERAC ION. ENTREGA ESTA INFORMA" ON: 
E C;T~ pIfO/oRA"'A TERMINA. PORQUE se HA ALCANZADO LA "F.CINO ... o pe LA 
CONDICIO~ DE EOUILIBRIO ESTAaLECIOA. LUEGO DE IK) MODIFICACIONES 
flE cep.I" OSICION , PO~ CADA RE4CCION OUIMIC .... 
SE ENTREGAN VALORES FI"ALES DE ESTAS VARIABLES: 
nrL ... CION OC ACTI"IOAr)ES DE C-AOA REACCION 
c n NS TANTF. DE EaUILIRHIO DE CADA REACCION 
fl'JI·wno DE ",eLES DE CAIU COMr>Ot~ENTE 
co ... ,'n5IClo,.., DE CADA CI)'IPOtIENTE 
COEF ICIENTE O FUGACIDAD DE CADA COMPONENTE 
ca~FICIF.NTE DE ACTIVIDAD DE CADA COMPONENTE 
ACTIVIDAD DE CADA CO~PONENTE 
ENFRGIA LIBRE MOLAR PARCIAL DE CADA COMPONENTE (EN .JULIOS POR "'OL) 
EN F. R('IALItH~E TeTAL OEL SISTEMA (EN .JULIOS) 
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APENDICE A-2 
(LISTADO PARCIAL DE UNA CORRIDA DE 
SIMULACION) 
Para este caso, se ha tomado un sistema de prueba 
caracter izado así : 
Número de reacciones químicas: dos, e este orden, 
Primera CH2 + 2H20--7>C02 + 4H2 
Segunda CO + H
2
0---?>C02 + H2 
Número de componentes : cinco, en este orden 
CH4, H20 , CO, CO2, H2 
Presión: 101325 pascales 
Temperatura : 1000 grados Kelvin 
INGENIERIA QUIMICA 
5:0 conlfrHI\ L .~ Sl '~ULAClON DF. UN" TRANSFOR/oI",CION OUIMIC". CON LA SIGUIENTE INFORM"CION: 
~U~F40 DE RE_CClONES nUI4IC"S EN CO/olPETENCIA: 2 
'lU~Er>11 D[ E5 <> ECIE'> OlJl/oIIC"S INOF.PF"DIENTES: 5 
P~ F :'¡(I~ ore 'iISTFIAI\ MULTIREACTlVr): 1.013250E+05 
TE~r>~AATUA~ DEL SISTEM" ~ULTIRE"CTIVO: 1000.00 GRADOS K.ELVIN 
DQESION (I>ITIC" ()I" C"OA CUMnONFNTE (EN P"S(ALf.SI: 
2.2041l32f+07 3.49'5712E+06 7.376460E+06 l. 2<J6960E+ 06 
T ~ ~r>EIlATUP" r.ql TIC" OE CAO" COMr>ONENTE (EN í.R"DOS KELVIN': 
19 C. t ') 647. 10 13 2.90 304.20 33.20 
V J LU~lN (nI TIcn OF CAD" COMPONENTE (EN '~ETnf)S CUAICOS POR MOL': 
<;. C) ?' 1;> 9óF - 05 5.óI2404E-05 9.3247:19E-05 9.394792E-05 6.491375E-05 
FACTnR DE c o","'nE<;IAILIOAO CIHTICO DE CADA CO'H'ONENTF.:: 
O,?" '1 0 0.2300 0.29')0 0.2740 0.3050 
FACTr)P A(FNTqlcn nE CADA COMPONENTE: 
o.ooro 0 • .:1460 0.0410 0.2250 0.0000 
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VJLU'IEN ~O'-AQ f)F CA!>A CO"4PONFNTE A CONDICIONES OEL SISTE"4A lEN METROS CUBICOS POR MOL': 
p. • 2 I IR" 5 E - O~ 7.3093c)9F.-OS 8.213222E-02 8.211374E-02 
f~ C n G IA LIURE ~OL'R OE CAOA CnMnnNENTE A CONDIClnNF.S OEL SISTE~A lEN JULIOS POR NOL': 
-2.0058001:+05 - 3 .95/\4801:+05 O.OOOOOOE+OO 
FUr. ACI O 'O Uf. ~Af)A CO~~ONENTE EN EL ESTADO OE RF.FERENCIA (EN PASCALES,: 
I • 01 :'? 5 OF. + O~ 1.013250E+05 I.OI.'3250E+05 1.013250E+05 
S ~G lI 'lOn CCl F FIClrNTE VIRIAL 01: CADA PI\R DE C o,~nONI:NTEC; ( EN ~ETflOS CUAICOS POR MOL 1: 
t. 3 0",Q2I)F- O!; 3.05017'5F.-OS 7.206509E-05 6.S3'464E-OS 7.SI3512E-OS 
2.S ?:i89"C -05 -7.2935'lI)E-05 4.:16344<)1:-05 S.601l7IBE-06 6.51 8865E- 05 
7.0'590."0""-OS S.I('616~ E-05 7.t'>79B04E-0!'\ 7.657'4SI:-05 7. 50~;:J 73E- 05 
1', .1\ I ~ 7 6SI: -05 6.6570;>5(-06 7.676566F.-05 5. 919654E- 05 8.5586831:- 05 
(. ~ 2 41''lE-05 6.842756 E-OS 6.6521'164E-05 7. 567462E- 05 s.831498F.-OS 
P'RA~ETno DE l~lEnACION OE CAOA PAR PARA LA ECUACION DE WILSON lEN JULIOS POR MOL': 
c. 0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 
C.OOOO 0.0000 0.0000 0.0000 
c. 0000 0.0000 0.0000 0.0000 ~.OOOO 
0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 
0.0000 0.0000 0.0000, 0.0000 0.0000 
NU4ERO ESTEnul~ET~lcn OE CADA cn~PON~NTE EN CADA REACCION: 
-1.00 -2.00 0.01) 1.00 4.00 
• 0.00 -1.00 -1.00 1.00 1.00 
CO N STANTE nE EOulLlonlO OE CAOA REACCION: 
~ • 6 7 I 5 1 ,'\r:: • 01 1.3801811':+00 
NU~F.P O INICIAL OE ~OLrs DE CAOA COMPONENTE: 
1.000000r:+00 9. <)Q9999E- II 9.999999E-II 
co ~ n05lClrN INICIAL DE CADA COMPONENTE: 
4.001)00 1 "-01 6.000000F-Ol 1.999'199E-II l. 999999E- I1 l. <;99999E-II 
COFFICIENIE or FYG ACIOAO INICIAL OE CAOA CONPnN ENTE: 
I.O OlOI'J " +OO 9.992f,SIE-OI 1.00137hE+OO 1.000753E+00 1.00172IE+00 
C~ ~ FIClf.~TE OE ACTIVIDAD INICIAL DE CAOA co~pnNENTE: 
5.S811017E-OI s . ' '5898 021:-01 5.S89898F.-01 
", c rlVIO"O INICIAL DE CADA CO'lpnNENTE: 
3.6IJ790E-03 1.1I9140E-1I 1.1I880IE-1\ 1.119902E-II 
nlEnr.IA LllIPE 'WLAR PARCIAL INICIAL DE CADA Cnh4PONF.NTE (EN JULIOS POR MOL): . 
e.1l41645F+03 -2. J9340JE+0!'i -4.102322E+OS -6.0SS027E+OS 
C: NE P GIA LlI ' ''F.: TOf'L INICIAL OI:L 51STE ... A: -7.043374E+05 J UL 1 OS 
60 Ingenierra e Investigación 
NUME"O OF LA 0C4crION ~OOIFICAOA: 
~U~ERU DE VECES QUE SE HA MODIFICAOC: 
GQI\OO )C CONvEIl"ION IfN ~HJLES DEL CO/olPONENTE LI"IITEII 
(O'Ir>ON~ N Tr L I '11 Tr' : 
QE.LACIO~I DI' ACTlvlo",nF:S: 
CONSTANTE OE-r'~U'Llnn,n: 
VARIf\lIlC 'lAPtJl50'H: 
NUM(qO OC ~OL~S DF CADA COMPON~NTE: 
1.?50100~+OO 1.500000E+00 9.99'l999E-11 
C~MPOSICICN DE C~~A cn~pnNENrE: 
1.e¡?1·011'-OI 2.101('9?E-01 1.53tH6IE-11 
COEFICIENTF OF. FUr.~CIOAD DE CAD" CO/olPONENTE: 
I.001110F. .00 9.99880IE-01 1.000901E+00 
COErlClrNTF f)~ ACTIVIDAD DF. CADA COMPONENTE: 
r; .61 1 2 e¡ "1 ".: - O 1 J.14101AE-03 9.630620F.-01 
",CTlvIDAO DE CAnA COMPONENte: 








1.153~46E-0' 4.615384 E -01 
1.000114E.00 l. 000915F.. 00 
'}.63146JF.-01 
1 • I I ? l· 1 1 E - O 1 4. 44 9 622 E - 01 
ENEPGI" LIRIlF ~nLAR PARCIAL DE CADA CO~PONENTE lEN JULIOS POR MOL 1: 
5.274117E+03 -2.5269A4E+05 -4.018916E+05 
E~ERGIA LIARI: TOTAL DEL SISTE"'A: 
NU~F.P.O DE LA REACCION MO~IFICAOA: 
NU'1rpCl DE VECF5 ~UE sr: 11A MO()fFICAOO: 
G:)AOO DE rCNV'OR510N IFN MOLI'S OEL CCMPOI'E:NTE LI/4ITEI: 
CO'~P(HlEIITE LI"'IT~: 
RELACION OF 4CTlvIOAOES: 
CONSTo\NTC DE r-OUI L 1111110: 
\/41'l UULC II'PULSOq.\: 
NU~EqO nF MOLFS Uf CADA CO~PONrNTF: 
1 • ? r, o o o OF +- o o 1.'11~01)0F. +00 
1.9:? 1077F-01 2.8~1\615E-01 
3.150000E-01 
5.71l92JOF.-02 
COEFICIErnE OF FI/r;ACIOAO OF CAOA COMPONENTF.: 
I • 0 ·10 7 1 'Ir.: • o o 9. 'le¡ 79
'
\6 [- 01 1.000929E+00 
COEFICIENTE ~F ~CT'VIOAO DE CADA CO'1PONENrE: 
r;.311215 F -01 J.395061~-03 9 • . 170 580,, -0 1 
ACTIVIDAD DE CAD' CO"'''ONENrE: 
l. 8014 ~C)c -01 'J. 191 41?F-04 5.411121E-02 
-4.141089E+05 -6. 132633 F. + 0:1 
2 






9.311393 E-0 1 
5.410329E-02 
JULIOS 
2. 625000E+ 00 
4. 0JtH6IF-OI 
I. OOI02 4 F: +-00 
9. J 71 '1 J 8E - 01 
3.768494 E-0 1 
E'IERGrA LIARe: "'OL.\R PARCI AL OE CADA CO'~PONENTF. (F.N JUL lOS POR ~flL 1: 
5.04 6518F +- 03 -2.501913F.+-05 -2.?4I3J04E+05 -4.200996E+05 - 8. 069992 E+03 
F.NFRG1A LIOI'lr: TOT~L DEL SISTF. ... A: -7.7.5644IE+05 JUL 105 
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NIJ"lrrlO DE LA nlOACCION "lODIFICAOA: 
NU"IlHO U[ VECIOS f)IJE SI:: H'" IoICOIFICADC: 
G:H[)ü DE Cn'NV E C1SION ( E N t-40LF.S ()EL COMPONENTE LIMITE): 
CUMPUNENTE LI'41T r: : 
Q[ LA C ION OF ~CTIVID~OES: 
C ( J N S T A N T 1: ° E 1:1) U I L IIlR I O : 
V"'R I~ n Lf: IMPULS'l!1~ : 
NU"l[qU OE ~OLFS '1E C/\O/\ CO"PONENT~: 
2. 369'1 ~7["00 5.62726tiF-01 
C~'1pnSICI(N ' )E: C.\~A C OJIPClN[:N TE: 
3 .0 259 59E-01 9.0flb221F.-02 
COEF ICIENT E 01: FlJG'CIO ... D DE CADA COMPONENTE: 
9 .996]09E- 01 1.000999E+00 
ClEFICIENT~ DE ' C TIVIUAD OE CAOA COMPONENTE: 
f.71 ~71?F-01 3.9111 HF-OJ ~. 71 7/:122[-01 
AC TIVI O AD DF CA()~ COMPONENTE: 






7 • 79 4 10 1 E - O 1 




ENEPGIA LIARe "OL~R PARCIAL DF CADA C04PONENTE (EN JULIOS POR MOL): 
1.82 3708E + 00 
2.944701F.-01 
1.001 1 5tiE + 00 
8.719021\1:-01 
2. 570459E- 01 
5.8111.371::+03 -2.46674IE+OS -2.216536F.+05 -4.402651F.+05 - l. 1294971:+ 04 
ENERGIA LIARF. T'lT'L OEL SISfE"": 
NU~fnf) DE LA nEACCION MOOIFICADA: 
NU'IEno DE VECr:5 ouE SE H'" '~OO IF IC"DC: 
r,~~OÜ DE rONV FRS l flN (Ol "I0LES DfL C04PONENTE LIMITE)f 
C u·~r>()·J=: N T F. L I '~ I l E: 
r¡ ~ LACION DE ~ CT !VI~~DES: 
C i) N S T "N T E DE F (l U I L I nI> I Il : , 
V A '1I A"LE ! "IPUL SIl4 ~ : 
'HI '1 [l-ln OE 'I(JLi"'S nr CAOA CO '~PONFNTE: 
1 • 4 o 1 ~ 7 9 , ~ 00 2 • .1714 .16E "00 5.646766F.-OI 
cn ~P OS Ic!rN 0E C~ ~ ~ COMPONENTE: 
3.82') 1 'HE-OI <) • 1 177 I 1 E -O 2 
1 • O f ) 07 ') ~ F .. O o 9.99f>30'iF-01 1.01) 0<) <)9E ·~ 00 
C DEF ICI F.:NJ F 11 F ACTIVIDAD D F. CAlll\ CO,,",PONENTE: 
f • 71 5 q (, <:¡ F - 0 1 3.9IJI23r;:-1)3 d.71507lF.-01 
Ac rlvIO~D DE CAOA COMPONENTF: 




- 1.950 120E-03 
4 
9.6699611F.+00 
1.380183E .. 00 






f NE RGI" LI BRE '~OL"fl PARCIAL OF. C"OA CO"4PONENTE (EN JULfOS POR MOL): 
5 . 00e'i 2 0E~03 -2.4b66.10E+0~ -2.216275E+05 -4.407~6E+05 
E NF.PG IA LlnRE TOTAL DEL 5ISTE"A: -7.366IS4E+0!5 








ESTE PROGPA~A TER~INA, POROUE SE HA ALCANZAOO LA VECINOAO OE LA CONOlelON 
UE E~uILI~Rln ESTAALECIDA, lUEGO DE IR MnOIFICACIONES DE COMPOSICION PO~ , 
CADA '1EACCION OUI'lICA. Les VALCHES FINALF-S DE LAS VARIARLES SON: 
QELII(IClN nE ~(TI' VIDIIOfS DE CAllA REACCION: 
CONSTANTE DE ~~UILIO~IO UE CAOA REACCION: 
:1 • 67 1 !; 1 ~r: • o 1 1.180IfI3F.00 
NU~FMn'U E ~nLES OF CA~A cnMPONFNff: 
1.4 01179".00 2.37I f¡)6F+00 5.646766E-OI 3.1934:1:1E-02 1.t121 7!:7E+ 00 
cn~on51CICN nE CA~A COMPONENTE: 
3.829107E-OI 9 • I I 77 1 I F -o 2 5.156368E-03 2.9415!:2E-OI 
COEFICIENTF DF FU~ACIDAO DE CADA CO~PONENTE: 
\.010751r.+OO 9.99('305E-0\ 1.000999E+00 1.000670<+00 1.001156E +00 
cnEFICIF-NTE nE ACTIVIDAO DE CAUA CO~PONENTE: 
E. 7\ 59f.,9F -0\ 3.911123r:-03 8.71507IF-"1 8.716226E-01 8.71 62 a 5E - 01 
ACTIVIDAD DE CAOA co~nONENTE: 
I • 97105") \ F - 01 l." 97t12:1F-03 7.954079E-02 •• 497413E-0 J 2.56(,903E-O I 
ENEPGIA LIaRE ~OLAR PARCIAL OE CADA COMPONENTE (EN JULIOS POR MOL): 
-2.466630E+05 -2.21627510 +05 
ENERGIA LIBPE TOTAL DEL SISTEMA: 
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